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建立国家 NMR 波谱仪研制平台，研究开发 NMR 波谱仪核心部件并突出关键技







的主要工作是建立一套 NMR 图形框架，结合 NMR 数据处理，实现一维、二维，




























NMR (Nuclear Magnetic Resonance, NMR) has been applied in many fields, 
such as Physics, chemistry, biology, medicine, and etc, since being observed firstly 
in 1946. NMR spectrometer demand is growing steadily as the development of 
science and technology. But NMR spectrometer in our country is still depended 
on importation. This thesis is to construct the platform of NMR spectrometer, 
research on the core components and pivotal technique, develop the NMR 
software and the spectrometer which has automatic shimming technique. This 
research can provide basic technology to the projects of constructing NMR 
spectrometer in an extreme strong magnetic field, and break the ice that NMR 
spectrometer still depends on importing. 
The one difficulty resolved in this thesis is the hardware components such as 
console and probe head, the other one is the software of system including 
complicated methods of data processing, such as Fourier transformation from 
time domain signals to frequency domain signals, phase correction, baseline 
correction, peak-picking, reference, Integration and so on. The NMR experiments 
need not only complicated data processing but also graphical operations on one 
dimension or many dimensions. Main of this thesis is to construct a frame of 
NMR graphics, implement NMR graphic display and operations on one dimension 
and two dimensions, even many dimensions with NMR data processing. 
We need to consider special demands of graphic display and processing 
while constructing the frame of NMR graphics. On the one side, the result of NMR 
experiment has huge data size and drastic data transformation. Based on this 
point, this thesis brings forward an algorithm of non-destructive vector data 
compression based on feature extraction in this paper, the NMR experiment 
information can be protracted into computer instruments efficiently and 
non-destructive . On the other side, this thesis puts forward a new processing 
method of data interpretation when the ratio of protracting data size and screen 














shortage when displaying partial information, this method lets series signals 
revert efficiently in the experiment. Furthermore, this thesis puts forward an 
adaptive coordinate marking method based on internals. Finally, a frame of NMR 
graphics is constructed, the result show that this frame can be used efficiently in 
NMR experiments of graphic displaying and operation on one dimension, two or 
even more dimensions. 
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术（Nuclear Magnetic Resonance, NMR）的诞生奠定了坚实的基础。核磁共振技
术的起源就在于具有非零自旋量子数的核在磁场中会发生能级分离，因而在一定
的交变射频场的作用下，就可以观测到这些能级之间的跃迁。这一实验现象于
1938 年 Rabi（1944 年诺贝尔物理学奖获得者)利用分子束仪器首次观察到[1]。




大量的数据处理成为可能。脉冲 Fourier 变换 NMR 实验技术的出现[3]，Jeener
二维谱概念的提出[4]以及到 1974 年 Ernst小组二维 NMR 实验[5]的成功实现标志
着核磁共振技术进入一个崭新的阶段。生物大分子的结构解析从此成为现实。这







而正是由于 NMR Imaging 具有非损伤、快速、高分辨、多参数的优点才使得现


















多个。NMR 和 MRI 在人类基因组和人类脑科学两个计划中发挥着不可或缺的作
用。2002 年的诺贝尔化学奖和 2003 年的诺贝尔生理或医学奖，如此连续两年
授予 NMR 和 MRI，更是彰显了 NMR 和 MRI 的重要性。近来更是让 NMR 工
作者振奋的是 NMR-量子计算机设想[9]。这一全新的设想将会使未来计算机世界
发生翻天覆地的变化。 
NMR 之所以成为让人神往的研究工具，完全在于 NMR 具有严密的理论体系
和核自旋具有易于操纵的特点。人们可以根据一定的目的对 NMR 自旋体系进行
操纵，得到所要的信息。这一点是很多其他谱学手段难于实现的。 
1.1 NMR 理论和方法的发展历程 
1939 年 Rabi 最先进行了有关核磁共振的试验[1]，1946 年 Bloch 和 Purcell
各自独立发现了核磁共振信号[2]，1950 年 Proctor 和虞福春发现了化学位移[10]，
1952 年 Cutowsky 和 Hahn 报道了谱峰分裂的现象[11]，J 耦合这个词第一次被明
确使用。这两个现象被明确以后，NMR 的应用便从物理领域扩展到化学领域。 
1.1.1 化学位移的发现(1951 年) 
NMR 能在化学领域内应用是以化学位移的发现为契机的，这个发现第一次
将一个分子中不同化学环境的氢原子定量分类。面对当时乙醇的 1H NMR 谱图，
虽然分辨率较低，但却能够明显看到了三个不同的信号，使化学家第一次相信这
些信号与乙醇的分子结构有关[12]。 




1.1.3 核 Overhauser 效应[13] 
NMR 发展过程第三个进步是核 Overhauser 效应的利用(Nuclear Overhauser 
Effect, NOE)。这个现象是作双照射试验时发现的，它能给研究人员间接相连的
原子结构的信息，只有 r<3. 5Å 时才能观察到 NOE 现象。 

















1.1.5 质子完全去耦方法的开发(1964 年) 
13C 的 NMR 信号很弱，而与之相连的 1H 也影响信号的灵敏度，如果一边去
掉氢原子的耦合，一边进行 13C 信号的检测，得到的结果为一个种类的核对应一
个不同的信号，而且可以同时产生 NOE 效应，使得碳信号增强，这种方法开发
以后，13C 谱一下子变得普及起来，但 13C 与 1H 之间的耦合信息却因此失去了。 










15N、19F 等核的 NMR 测试。但 NMR 给我们的信息和实际分子结构的信息是有
区别的，起初由于存在以下困难，使信号的获得受到了很大的限制。 
(1) 信号的重叠和复杂的裂分使 1H NMR 的应用受到很大的限制。 
(2) 在确定分子结构时 13C NMR 也是很有用的，但 13C 信号强度只有 1H 的 1/6000，
检测灵敏度太低使得 13C NMR 谱的获得比较困难。 
超导磁铁的引入，大大地提高了磁场的强度，磁场强度越高，重叠的信号分
得越清楚，分辨率提高了，磁场强度越高，能级间能量差也越高，检测灵敏度也
提高了。超导磁铁装置的引入，成为 NMR 测试的主导力量。 
1.1.8 二维 NMR 谱的开发(1974 年) 
2D NMR 谱的开发是 NMR 发展史上的又一个里程碑，发明人 R. R. Ernst 也因
此独立获得了 1991 年诺贝尔化学奖。1974 年，R. R. Ernst 用分段步进采样，然
后进行两次傅立叶变换，得到了第一张二维谱[15]，NMR 谱从此开辟了多维谱研
究的新纪元。二维 NMR 技术对生命科学、药物学和高分子材料科学的研究和发















化学位移相关谱（Chemical Shift Correlation Spectroscopy）和多量子谱（Multiple 
Quantum Spectroscopy）。二维 NMR 的最大优点是测定分子间的相关性上，COSY














从 1951 年到 1960 年前后，是连续波核磁共振(CW-NMR)波谱发展的时期。
除物理学家外，NMR 技术的巨大作用已开始为化学家和生物学家所公认，他们
用 1H、19F、31P-NMR 技术解决了许多重要的科学难题。因而连续波核磁共振谱
仪获得了广泛的应用，1953 年出现了第一台 30MHa 连续波商品核磁共振谱仪，
1958 年及 60 年代初又出现了 60MHz、100MHz 的核磁共振谱仪。 
由于超导技术的发展，1964 年出现了 200MHz 超导连续波核磁共振谱仪，
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